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摘要：论述了在高等院校化学系本科生中开设 X 射线结构分析课程的必要性和可行性。根据作者几年的实践经验，介绍

了 X 射线结构分析实验课程的一些特点，以及在基础知识的储备、实验课程的内容设置及实验课程的教学等几方面的

一些做法。 
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Abstract:  The incorporation of X-ray structural analysis into the undergraduate chemistry laboratory course is both 

necessary and practical. Regarding the characteristics of X-ray lab course, some practices on introducing basic 

theories for the lab course, setting up the syllabus of the course, and teaching arrangements are presented based on 

our teaching practice in the past several years. 
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1  引言 
X 射线结构分析在科研和工业中都有着广泛的应用，因此很多高校都以不同方式，在不同层次

进行相关课程的教学。在本科生 X 射线分析实验课程内容的设置和教学上，国内外在 X 射线单晶衍

射和粉末衍射两方面都有很多有益的尝试。美国加州州立大学[1]把 X 射线单晶结构分析作为物理化

学实验课的一个拓展性研究(extensive investigation)的选项，大约需要六周时间。在衍射实验之前，

需要介绍 X 射线衍射基础的相关知识，如 Bragg 方程和 Laue 方程。第一周主要进行晶体的培养和

数据收集，第二周进行结构解析。其余四周主要用于实验室参观、安全培训、学习基础知识和准备

实验报告。美国普渡大学等几所学校[2–4]则从配体合成和表征开始，合成配合物分子并进行晶体生

长，最后收集衍射数据，分析晶体结构。四川大学[5]和天津师范大学[6]也采用类似的做法。这样的课

程设置有利于化学专业的学生比较详细地了解 X 射线晶体结构分析的整个过程，但必须要有足够的
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时间且选课学生规模不能过大。目前，这两个条件在国内大多数高校都不容易满足，因此也有的学

校[7,8]直接用标准晶体或其他任选晶体进行实验。在粉末衍射方面，欧柏林学院(Oberlin College) [9]

设有 X 射线衍射实验课程，主要测量样品的应力应变、原子半径、键长键角以及密度等。中山大学[10]

则单独设立了一个实验项目，作为必修课“现代化学实验与技术”中的重要实验之一。四川大学[11]

强调传授 X 射线衍射实验的原理和实验设计，强化思维方法和科学实验方法的训练。燕山大学[12]则

强调掌握仪器的结构和工作原理及对衍射图谱的分析方法。 

北京理工大学从 2014 年开始为化学系本科生开设 X 射线结构分析实验课程，针对该实验课程

存在的主要问题，进行了一些探索，形成了一些经验。 

 
2  在本科生中开设 X 射线结构分析课程的必要性和可能性 

近年来，随着 211、985 工程和“双一流”建设的进行，对高等学校人才培养质量提出了越来越

高的要求。鼓励高年级本科生进入实验室从事科学研究已经成为研究型大学的常态。培养本科生掌

握大型仪器如 X 射线衍射仪的使用，学会简单的数据分析，是提高大学生科研能力的重要基础。在

几年的教学实践中我们意识到，为化学系的本科生单独开设 X 射线结构分析实验课程，是十分必要

的。比较常见的做法是在仪器分析课程中设置一两个相关实验。这种方法的一个弊端是，由于课程

时间短且学生人数较多，出于对学生人身安全和仪器本身安全的考虑，实验课教师往往只是让学生

参观整个实验的过程，学生基本不动手操作。因此，实验结束之后，学生实际上无法独立设计合理

的实验方案，选择恰当的实验条件，独立安全地完成实验，也不能对实验数据进行合理处理和正确

分析。更严重一点的情况是，很多时候 X 射线衍射仪等设备会集中于学校的分析测试中心，一些学

院不具备开设 X 射线结构分析课程的条件。因此，在仪器分析课程中无法设置或讲授相关内容，使

得学生无法学习相关的知识和实验技能。但是，在化学化工专业高年级本科生进入实验室从事科学

研究时，相当一部分学生又必须要掌握 X 射线结构分析的实验技术和原理，才能解决科研工作中的

问题。另外，X 射线结构分析的设备和实验手段都十分先进，是一门对学生实验能力要求较高的综

合性实验课程，对提高学生科学实验的综合素质有重要意义。再加上 X 射线结构分析实验本身的一

些特殊性，比如实验过程中的辐射安全问题，这些问题必须经过系统的学习和训练才能得到较好解

决。因此，面向化学化工专业的高年级本科生，单独开设 X 射线结构分析(选修)实验课程，主要讲

授 X 射线结构分析实验，同时兼顾 X 射线结构分析的基本理论，就十分必要。开设这样一门课程

后，实际上完全可以代替大型仪器分析实验中的相关内容。 

早些年，X 射线衍射仪还不十分普遍，开设这门课程存在实际困难。随着国家对高等教育投入

的逐年增加，目前绝大部分高校都购置了 X 射线衍射仪，包括单晶衍射仪和粉末衍射仪。而且，进

入实验室从事科学研究的高年级本科生逐年增加，想学习 X 射线结构分析相关知识、掌握相关实验

技术的学生也日益增加，这使得面向化学化工专业的本科生开展相关的实验教学成为可能。 

 
3  本科生开展 X 射线结构分析实验的几点探索 

面向高年级本科生开设 X 射线结构分析课程，有一些区别于一般基础化学实验和其他一些大型

仪器实验的特点。一是实验所需理论基础较多，而学生知识储备不足。教学实践表明，没有足够的

基础知识，学生就无法学好这门实验课程。我们采取的办法是在实验课程之前，通过多种手段，补

充学生的理论知识。二是实验课程的内容包括单晶衍射和粉末衍射两个相互关联又相对独立的部分，

不同的学生对实验课程内容的需求有明显区别。我们在教学实践中，针对不同的学生，重点讲授其

中一种实验方法，另一种略过或简要介绍。三是选课学生偏多，实验机时紧张。实践证明，把学生

分为 3–5 人的小组教学，效果最好。而且，小规模的小组便于协调时间，灵活运用空闲机时。四是

学生初次接触，辐射安全意识偏低，需要在基础知识教学、实验教学及实验室管理等方面多加注意。

以下从这几个方面详细介绍。 
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3.1  基础知识的教学 

X 射线结构分析是以物理和数学的方法来解决化学问题，其中涉及到的理论知识较多，既需要

晶体学的知识，也需要 X 射线物理学的知识，还需要 X 射线如何被晶体衍射的知识。在本科教学

中，大多数情况下不单独开设这些课程，即使在其他课程中涉及这部分内容，也往往不做深入展开。

这样，学生没有获得足够的理论储备，直接选修 X 射线实验课程，难以取得良好效果。教学实践经

验表明，充分的理论知识储备，是保障实验课程效果的必要条件，也是实验课程的重要组成部分。

如何让学生在进入实验操作阶段之前具备足够的理论知识，是开设实验课过程中必须切实解决的问

题。化学化工专业的本科生对这些知识的储备往往不足，需要足够的时间学习相关知识。但是，实

验课程教学中出现了学生人数较多，课时相对不足的情况。针对这一问题，作者采取了三种途径加

以解决：① 开设网络课程，实施线上课程和线下课程相结合的教学；② 开设单独的选修课，讲授

晶体学及结构分析；③ 在相关课程中介绍与衍射相关的内容，使结构分析课程与其他相关课程相结

合。 

首先，作者充分利用网络资源，建设了网络精品课程“走进晶体世界”[13] (图 1)，使学生学习

基础知识时很大程度上摆脱了时间和空间的限制。本课程主要内容共分为六讲，分别是：多彩的物

质世界、X 射线晶体学、X 射线晶体学的基本知识、晶体结构的对称之美、晶体的性质与应用(一)、

晶体的性质与应用(二)。课程以科学的思维和美学的视角引领学生认识晶体的世界，领略肉眼无法

看到的物质微观结构的美妙，了解自然界和人类生活与生产中常见的晶体及晶体材料的应用，欣赏

人类科学技术的进步与成果。网络课程建设使学生能够随时随地学习相关知识，引起对结构分析课

程的兴趣。 

 

 
图 1  精品视频公开课——走进晶体世界  

 

其次，作者在与 X 射线相关的实验课程中，分配一定的时间讲授相关的基础知识(表 1)。例如，

在面向全校本科生的通识性实验课程“X 射线衍射技术”中，拿出约 1/5 的学时介绍 X 射线结构分

析的基础知识，其余时间用于实验。而且在教学过程中理论讲授和衍射实验穿插进行，便于学生及

时理解相关的基础知识。作者面向研究生开设的 X 射线晶体学也对本科生开放，欢迎本科生选修或

旁听。 

另外，X 射线结构分析在化学、物理、材料等学科中都有广泛应用，相关课程中都涉及一些衍

射分析的内容。在这些课程中适当讲授 X 射线结构分析基础知识也是一种可行的方法。例如，我们

在化学化工专业三年级本科生必修课配位化学、无机制备与合成、材料的制备与表征等课程中从不

同侧面介绍了与衍射有关的基础知识(表 2)。完成这些课程的学习之后，学生就具备了一定的基础，

可以选修 X 射线结构分析实验课程。 
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表 1  单独开设的结构分析相关课程情况 

课程名称 起止时间 课程学时 选课人数 

X 射线晶体学 2014.09–2015.01 54 36 

2015.09–2016.01 54 39 

2016.09–2017.01 48 30 

2017.09–2018.01 48 92 

X 射线衍射技术 2016.09–2017.01 32 13 

2017.09–2018.01 64 25 

 

表 2  包含 X 射线结构分析内容的相关课程 

课程名称 起止时间 课程学时 X 射线分析学时数 学生人数 

配位化学 2014.09–2015.01 32 6 55 

2015.09–2016.01 54 6 49 

2016.09–2017.01 48 6 50 

2017.09–2018.01 32 6 13 

纳米材料的制备、性能与表征 2014.09–2015.01 32 3 50 

2015.09–2016.01 32 3 50 

2016.09–2017.01 32 3 50 

功能材料的制备、性能与表征 2014.09–2015.01 32 3 50 

2015.09–2016.01 32 3 50 

2016.09–2017.01 32 3 50 

无机制备与合成 2014.09–2015.01 32 3 50 

2015.09–2016.01 32 3 50 

2016.09–2017.01 32 3 50 

 
3.2  实验课程的内容设计和时间安排 

X 射线单晶结构分析和 X 射线粉末衍射分析是 X 射线结构分析中两个非常重要的部分，我们为

化学系高年级本科生开设的实验课程也主要包括这两个部分。这两部分内容有联系，但是又有明显

区别，选课学生也因为各自科学研究的需要有不同的需求，因此，首先要解决的一个问题是实验课

程的对象问题，即对哪些学生开设粉末衍射，哪些学生开设单晶衍射，哪些同时开设。实际教学中

我们发现，纳米材料、材料化学与物理等背景的学生基本不需要掌握与单晶衍射相关的实验；而配

位化学、超分子化学背景的学生则既需要掌握单晶衍射实验，也需要了解粉末衍射相关的知识；只

需要掌握单晶衍射实验的学生则几乎没有。因此，针对前一部分学生，我们主要讲授粉末衍射相关

的内容；而针对后者，则以单晶衍射为主，以粉末衍射实验为辅。 

考虑到学生课时较少，在单晶衍射实验课程的内容设计时，不从分子的合成和晶体生长开始，

而是选择一些结晶较好且贴近学生生活的样品如蔗糖和糖精钠(图 2)开展实验。选择这类样品，一方

面可以在有限的时间内顺利完成实验课程，同时也更容易引起学生对课程的兴趣；另一方面的考虑

是化合物的合成和晶体的培养与样品本身性质有极大的关系，但是和衍射实验本身则关系不大，因

此可以省略这部分内容。针对学生人数较多的问题，在实验时把学生分成 3–5 人的小组，每组独立

完成一个样品的全部测试过程。学生人数较多的一个衍生问题是机时相对不足。教学时，把部分实

验安排在晚上和周末，以及任何学生有时间且机时有空闲的时段。这样安排，同时解决了学生时间

有限和教学机时有限的问题。 



No.5 doi: 10.3866/PKU.DXHX201809001 77 

 
图 2  实验过程中测定的蔗糖(左)和糖精(右)的分子结构 

 
粉末衍射实验比单晶衍射要简单一些，但是学生数量更多，且兴趣方向各异。针对这一情况，

教学时把兴趣相同或类似的学生分为一组，每组 3–5 人。如果相同兴趣的一组人数偏多，则分为

2 组或更多组，这样小规模的实验课程小组，既便于学生协调时间，灵活运用机时，又能根据选课学

生的实际需求，分别设计不同的实验。在保证实验目的不变的前提下，可以根据学生的兴趣和需求

灵活选择实验的具体内容，这样，既解决了机时紧张的问题，也解决了学生数量较多且需求各异的

问题。当然，这种方法带来的一个直接问题就是实验课教师工作量大幅提升，须采取必要措施，既

保证教学质量，也保证教师权益。例如，在粉末衍射的物相分析实验中，作者曾设计过土壤物相分

析的实验，其样品就是学生在来上课的路上抓取的一把土壤。部分同学仅想知道其中有哪些组成物

相，另一部分同学还想知道每一相的含量有多少。这其实涉及到物相分析的两个方面：一是定性相

分析，二是定量相分析，后者需以前者为基础。基于这样的需求，作者设计了两个实验，一个是简

单的定性物相分析，另一个是利用 Rietveld 方法进行的物相定量分析(图 3)。这样的实验设计，在不

影响实验设计规范性的前提下，把两个有关联的实验紧密结合起来，分步进行，引导学生逐步深入

理解实验内容，既满足了学生不同的需求，也非常有利于培养学生的科学素养。 

 

 
图 3  学校路边土壤的物相定性分析(a)和定量分析(b) 

 

在几年实践的基础上，作者编写了实验课程的大纲和教材(图 4)，其主要内容包括三部分：

(1) 基础知识：包括 X 射线物理学与辐射安全及防护、晶体学基础、晶体对 X 射线的衍射、衍射原

理的实现方法及设备；(2) 单晶衍射：包括 X 射线单晶衍射仪的结构、单晶样品的制备和实验条件

的选择、数据处理初步、蔗糖的晶体结构分析、糖精钠的晶体结构分析；(3) 粉末衍射：包括 X 射

线粉末衍射仪的结构、粉末样品的制备和实验条件的选择、数据处理初步、定性物相分析、定量物

相分析。 

为便于根据课时不同进行灵活选择，在设计时让每个实验内容具有相对独立性。但是，后面的

实验需以前面的实验内容为基础。这样，短课时实验课可以选择前面的一两个实验，而完整的实验

课则可以逐步深入，系统讲授全部内容。例如物相分析的定性分析和定量分析两个实验，可以只讲
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述前者，也可以在前者的基础上进一步深入，继续讲述定量分析。 

在实验课程的教学中，需要特别注意理论和实验结合的问题。因为学生的理论知识获得方式不

同，掌握程度各异，需要在实验中结合仪器、实验步骤及实验现象及数据处理进一步说明，使学生

对理论的认识更直观，同时对实验的认识更深刻。 

 

 
图 4  X 射线分析实验指导书 

 

3.3  安全意识的培养和实验室安全制度  

本科生接触大型实验仪器的机会不多，实验室经验不足，而 X 射线装置还存在一定的危险性。

因此，需要十分注意实验室安全，尤其是辐射安全，这是 X 射线结构分析课程和其他大型仪器课程

的主要区别。一是培养学生的安全意识和安全文化素养。在课堂教学、实验教学中随时随地宣传国

际通行的辐射安全理念如 ALARA (As Low As Reasonably Achievable)原则(图 5)。在实验过程中要求

实验人员尽可能远离射线装置，尽可能减少在射线实验室的停留时间，建立辐射安全文化素养，在

学生内心形成安全意识。二是严格上机资格的审查，为辐射安全培训合格的学生发放培训合格证书，

并赋予预约机时权限。在实验时，通过闭路电视系统进行实时监控(图 6)，有安全隐患及时排除。 

 
4  结语 

根据我们几年实践的体会，在高年级本科生中开设 X 射线结构分析实验课程，对培养高素质人

才有积极意义。选修本课程后，学生能够独立设计合理的实验方案，选择恰当的实验条件，独立安

全地完成实验，并能对实验数据进行合理处理和正确分析。这样，既提高了人才培养的质量，促进

科学研究，也降低了仪器故障率，保证仪器高效平稳运行。 

在 X 射线结构分析实验课的教学过程中，面临的主要问题是：学生基础知识储备不足；学生人

数较多，机时相对不足；安全意识偏弱。这些问题也是其他大型仪器实验课程面临的共性问题，需

要根据教学实践灵活解决。另外，进一步加强网络资源的利用，采用虚拟仿真实验模式进一步提高

实验教学效果是必要的，也是可行的办法之一。 
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图 5  辐射安全培训图                        6  闭路电视实时监控实验室状态 
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